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1)上記 3個の量は特定の密度を境として特徴的変化 を示し,とくに fluidstate
では分子運動に気相的特徴 と液相的特徴をもった状態に明瞭にわかれる｡この特徴は剛
体球モデルにはみられず, soft-Coremodel特有のものと考えられる｡
2)自己拡散係数を実験と比較 した結果,不活性気体のそれをよく説明する｡これは
sof卜 9OremOdelが単純液体の熱力学的のみならず,運動学的特徴 もとらえたモデ
ルであることを示 している｡
3)高密度液体を急冷,急圧縮すると,分子運動がある密度から非拡散的になり,か
つ状態方程式が結晶と異る分枝をもつことから,ガラス状態生成の可能件を示唆したが
分子運動の動画化および分子配位を詳細に調べた結果,結晶状態が生成されていること
を見出した｡ これにより,ガラス状態は否定されたが,結晶化の機構を調べる手掛 りが
得られた｡シミュレーションによる結晶化は,われわれの知る限り,まだ報告されてい
ない｡
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